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0.1. Иванов А.Д., Гренев И.В.Определение рас-
пределения пор по размерам адсорбен-

тов и катализаторов с помощью методов

машинного обучения

Наиболее информативными экспериментальными
методами исследования пористой структуры адсор-
бентов и катализаторов являются адсорбционные
методы, основанные на анализе изотерм адсорб-
ции газов. Распределение пор по размерам явля-
ется важной текстурной характеристикой, которая
определяет кинетику адсорбции и диффузию га-
зов и жидкостей через пористую среду материа-
лов. Современные методы анализа изотерм адсорб-
ции и определения распределения пор по размерам
основаны на решении обратной задачи по разло-
жению экспериментальной изотермы на набор ба-
зисных (локальных) изотерм, рассчитанных с помо-
щью теории функционала плотности флюида или
метода Монте-Карло для большого канонического
ансамбля. Каждая такая локальная изотерма ха-
рактеризует изменение величины адсорбции газа от
давления при фиксированной температуре в поре
определенной формы и размера с заданным хими-
ческим составом стенок пор. Однако, подобная об-
ратная задача относится к классу некорректных за-
дач (можно говорить некорректно поставленных, но
может быть путаница), для решения которых ис-
пользуют различные виды регуляризации. По этой
причине конечный вид функции распределения пор
по размерам сильно зависит от параметров и вида
регуляризации. В данной работе предложен альтер-
нативный метод на основе машинного обучения для
анализа изотерм адсорбции и определения функции
распределения пор по размерам, который бы не тре-
бовал подбора оптимальных параметров регуляри-
зации при анализе каждой новой эксперименталь-
ной изотермы.

Для разработки суррогатных моделей необходим
большой набор данных для обучения. В данной ра-
боте были опробованы несколько подходов для фор-
мирования наборов обучающих данных: пар изотер-
ма адсорбции – распределения пор по размерам.
Первый подход заключался в параметризации рас-
пределения пор по размерам и генерации различных
изотерм адсорбции путем решения прямой задачи.
Во втором подходе использовались “реальные” рас-
пределения пор по размерам, полученные из экс-
периментальных изотерм адсорбции с использова-
нием классического метода решения обратной зада-
чи без регуляризации. В третьем подходе использо-
ваны «реальные» распределения пор по размерам,
однако, для их получения из экспериментальных
изотерм адсорбции использовалась регуляризация
с подбором оптимальных параметров. Полученные
суррогатные модели были опробованы для опреде-
ления распределения пор по размерам на экспери-
ментальных адсорбционных данных для ряда рефе-

ренсных материалов с известной формой и разме-
ром пор.
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